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ル顕微鏡 (STM) である。本研究では高配向性熱分解グラファイト (HOPG) 基板上において、







さらに、より高い水素結合性が期待されるウレア基を導入した化合物 1uを合成した (Figure 1)。
STM像から得られる分子配列の格子定数及び配列構造を参考にし、Materials Studioを用いて分
子配列のモデルを作成し、MM/MD 計算によるシミュレーションを行った。計算では適度な大き
さの HOPG 基板を計算に含め、構造最適化プロセスの中で HOPG基板の炭素原子の座標を固定
する制限を加えた。また、分子間水素結合の影響を考慮することを目的として、MM/MD 計算の
力場には DREIDING force field を採用した。 
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結果・考察 
STM 観察により、これらは、オクタン酸/HOPG 界面上で安定な二次元分子配列を形成するこ
とが確認された。また、得られた配列の格子定数は 1aが a = 4.75 nm, b = 0.48 nm, a = 90°、1u
が a = 6.25 nm、b = 0.51 nm、a = 89°であった。また、ベンゼン環と考えられる輝点の位置関係
から、どちらも head-to-head型の配列を取っていることが示唆された。これらの実験結果をもと
に MM/MD 計算によるシミュレーションを行ったところ、STM 像の配列とよく一致するモデル
が得られた (Figure 2)。モデルより、1a は分子全体が基板に吸着している一方、1u は分子の一





















Figure 2. (a) 化合物 1aの STM像と分子配列モデル, (b) 化合物 1uの STM像と分子配列
モデル, (c) 斜めから見た 1aの配列モデル, (d) 斜めから見た 1uの配列モデル 
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